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1. A kutatómunka előzményei
A kvantumtechnológia a tudományos érdeklődés egyik kiemelt
területe melynek alapja a kvantumbitek fizikai megvalósítása.
A várakozások szerint ezen tudományterület forradalmasíthat-
ja az információs technológiát és az orvostudományi alkalmazá-
sokat. Erre egy lehetőséget a szilárdtestbeli kvantumbit pont-
hibák jelentik.
A félvezető anyagok paramágneses ponthibái kiváló opti-
kai és spin tulajdonságaik miatt a kvantuminformációs tech-
nológiák [1, 2] és a nanoskálájú érzékelés [3, 4] ígéretes eszkö-
zeiként ismertek. A szilárdtestbe ágyazott kvantumbitek akár
szobahőmérsékleten is hosszú spinkoherencia idővel bírnak [5].
Elektronspin állapotukat optikailag lehet inicializálni, valamint
kiolvasni. Az elektronspin manipulálásával és hiperfinom csa-
tolással (ENDOR) kvantum-kapukat lehet megvalósítani. Az
elektronspin és magspin között nagyfokú polarizáció transz-
fer lehetséges a hiperfinom elkerülő kereszteződést (LAC) ki-
használva így kvantummemória alkalmazásokra is lehetőséget
nyitnak. A dekoherenciát okozó tágabb környezettől való jó
izoláltság mellett a kvantum ponthibák továbbra is nagyon ér-
zékenyek a lokális környezetük változására, ezért kiválóak na-
noskálájú érzékelésre. Ezt a tulajdonságot eddig elektromos és
mágneses tér, hőmérséklet és mechanikai feszültség igen érzé-
keny mérésére alkalmazták.
Legkorábban a gyémántbeli nitrogén-vakancia (NV) szín-
centrum [6] kivételes tulajdonságait fedezték fel és máig kutat-
ják ezek legeredményesebb felhasználási módjait. A hiba ne-
gatív töltésállapotban S = 1 spinnel rendelkezik. Akár egyet-
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len ponthibának is jól detektálható a fotolumineszcenciája. Az
alapállapot ms = 0 alállapotát optikai pumpálással lehet inici-
alizálni. A spinállapot detektálását egy spin-szelektív optikai
ciklus teszi lehetővé, amiben a triplett-szingulett rendszerközi
átmenet spin-pálya kiválasztási szabályai miatt a ms = 0 al-
szint nagyobb intenzitású. Ezt a kontrasztot használják az op-
tikailag detektált mágneses rezonancia (ODMR) alkalmazások-
hoz. Emellett egyre nagyobb figyelem övez számos szilícium-
karbidbeli (SiC) ponthibát melyek az NV hibához hasonló spin
és optikai tulajdonságokkal bírnak [7]. Utóbbi anyag előállítá-
sa ipari mennyiségben is megoldható, valamint technológiailag
fejlettebb mikro-megmunkálási eljárások hasznosíthatók más
félvezető platformokba való integráláshoz.
Egyes ponthibák kvantumoptikai alkalmazásokhoz kiváló
egyfoton-forrásként használhatók, valamint térben szeparált elekt-
ronspin állapotok optikai csatolására alkalmasak kvantum há-
lózatok megvalósításához. Az ilyen kvantum emittereknek szá-
mos kritériumot kell teljesíteniük. Ezek közül az egyik legfon-
tosabb a zérusfonon-vonal (ZPL) kiszélesedésének, a spektrális
diffúziónak elkerülése. Ezt a jelenséget a ponthiba optikai át-
menetének időben fluktuáló Stark eltolódása okozza, ami az
optikai gerjesztéssel indukált véletlenszerű töltésmozgásokból
ered. Ez elkerülhető olyan emitterek esetén, melyek gyengén
csatolódnak a külső elektromos térhez, vagyis gerjesztés során
nem változik a permanens elektromos dipólmomentumuk.
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2. Célkitűzések
Kutatómunkám során a fent említett kvantuminformációs al-
kalmazások és nanoskálájú érzékelés szempontjából vizsgáltam
paramágneses ponthibákat gyémántban és szilícium-karbidban.
Célom ezek magneto-optikai tulajdonságainak, valamint a lo-
kális környezetükkel való kölcsönhatásuk meghatározása volt
a kvantummechanika első elveit alkalmazó számolásokkal. To-
vábbi célom volt olyan ponthiba kvantum emitter keresése, ami
nem rendelkezik inverzió szimmetriával viszont mégis teljesíti
az ideális kvantumemitter elvárásait.
3. Alkalmazott módszerek
Doktori munkámban a Kohn-Sham sűrűségfunkcionál elméle-
tet (KSDFT) használtam, a síkhullám bázisú Vienna Ab ini-
tio Simulation Package (VASP) megvalósításában, számítása-
im elvégzéséhez. Ezekben a Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE)
és Heyd-Scuseria-Ernzerhof (HSE06) kicserélődési-korrelációs
funkcionálokat, valamint a projector augmented-wave (PAW)
módszert alkalmaztam. A számításokban a tömbi anyag mo-




4.1. A gyémántbeli N2V hiba vizsgálata
kvantum memória alkalmazások céljából
A gyémántbeli NV centrumhoz hasonlóan keletkező N2V hi-
ba szintén színcentrum, viszont semleges állapotában szingu-
lett alapállapottal és metastabil triplett állapottal rendelkezik.
Megmutattam, hogy elméletileg lehetséges optikai spinpolari-
záció a triplett állapotban és ennek transzferje a környező mag-
spinekre hosszú élettartamú kvantum memóriát alkothat. Eh-
hez meghatároztam a rendszer magneto-optikai paramétereit
egy Hubbard-modellre épülő módszerrel, ami túlmutat a ha-
gyományos KSDFT-n. Ennek segítségével nagyobb pontosság-
gal tudtam meghatározni az erősen korrelált állapotok gerjesz-
tési energiáit a hullámfüggvények felhasználásával, mint az a
hagyományos önkonzisztens HSE06 számítással lehetséges. To-
vábbá meghatároztam a rendszerközi átmenetek rendjeit, ezzel
olyan optikai ciklust azonosítottam, amivel ODMR kontrasztot
lehet elérni. [T1]
4.2. Paramágneses ponthibák spin-mechanikai
feszültség csatolása
A szilárdtestbeli kvantumbit ponthibák kristálydeformációkkal
való kölcsönhatásának pontos ismerete elengedhetetlen a kvan-
tuminformációs alkalmazásokban. Ezen felül nanoskálájú tö-
megmérésre is alkalmazható ezen csatolási erősségek ismerete
egy nanomechanikai eszköz (NEMS) esetében.
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Gyémántbeli NV centrum spin-deformáció kölcsönha-
tása: DFT számításokkal meghatároztam a hat csatolási pa-
ramétert az NV centrum elektronspinje és a celladeformáció
között. Megadtam ezek konverzióját mechanikai feszültség csa-
tolási paraméterekre. Ezek MHz
GPa
nagyságrendűek és jó egyezést
mutattak a kísérleti adatokkal [8]. Továbbá jóslatot adtam két
eddig nem ismert csatolási paraméter értékre: g25 = −2.17 MHzGPa
és g26 = −2.58 MHzGPa . Ezek a másik négy csatolási paraméter
nagyságrendjébe esnek és a |0〉 → |±1〉 spinátmenethez tartoz-
nak. Jelentőségük, hogy ez alapján lehetséges lenne az ODMR
kísérletekben a mikrohullámú gerjesztést elektromosan helyet-
tesíteni piezoelektromos eszközökkel, valamint rezonáns spin
manipulálás időfüggő mechanikai deformációval. [T2a]
Szilícium-karbid divakancia hibájának spin-deformáció
csatolása: DFT számításokkal meghatároztam a fent emlí-
tett csatolási paraméterek értékét 3C és 4H politípusú szilíci-
um-karbidbeli divakancia hibára. Ezen hiba a gyémántbeli NV
centrumhoz hasonló spin tulajdonságokkal rendelkezik, ezért
a két hiba összehasonlítását végeztem. A divakancia cent-
rum spin-deformáció csatolás erőssége alig marad el az NV
értékétől. Viszont a SiC lényegesen kisebb keménységi para-
méterekkel rendelkezik, ezért a divakancia spin-mechanikai fe-
szültség csatolása nagyobb. A számított csatolási erősségek
alapján a centrumok mechanikai feszültség érzékenységét kí-
sérletileg releváns magneto-optikai paraméterek felhasználásá-
val 10−5 GPaHz−1/2 nagyságrendre becsültem. Ezek alapján az
érzékenységben döntő tényezőnek a kristály izotóp tisztaságát
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találtam, aminek minőségbeli javulása a divakancia hibát az
NV centrumnál érzékenyebb feszültség szenzorrá teheti. [T2b]
4.3. Spektrálisan stabil kvantumbit hibák in-
verzió szimmetria nélkül
Elméleti úton megmutattam, hogy az inverzió szimmetria nem
elengedhetetlen kritériuma a spektrálisan stabil kvantumemit-
tereknek. Ugyanis a spektrális diffúzió nem csak zérus elekt-
romos dipólmomentumú állapotok esetén, hanem az optikai
gerjesztés során változatlan dipólmomentum esetén is kiküszö-
bölhető. Vagyis a kritérium a két állapot permanens dipól-
momentumának különbségére vonatkozik. Emellett teljesíthe-
tő az átmeneti dipól mátrixelem nagyságának kritériuma is.
Ehhez olyan inverzió szimmetriával nem rendelkező ponthiba
szükséges, melynek alap és gerjesztett állapoti hullámfüggvénye
azonos térbeli lokalizációjú, viszont a hiba tengelyében külön-
böző a fázisuk. DFT makroszkopikus dipólmomentum számí-
tásokkal igazoltam, hogy a SiC úgynevezett V1 centruma tel-
jesíti a fent említett kritériumokat, dipólmomentum változása
0.044 eÅ. Ez egy nagyságrenddel kisebb a gyémántbeli NV
hiba 0.903 eÅ értékénél. Továbbá meghatároztam a V1 cent-
rum Debye-Waller faktorát, az eredmény 6% körüli, ami két-
szerese a gyémántbeli NV centrum értékének. A spektrálisan
stabil kvantum emitterekre megfogalmazott állításaim kiter-




Doktori kutatómunkám során meghatároztam a gyémántbeli
N2V hiba ODMR méréséhez szükséges magneto-optikai para-
métereket, ezzel olyan ponthibát találtam, aminek lehetséges
kvantummemória alkalmazása. A gyémántbeli NV hiba esetén
kiszámítottam két még nem ismert spin-deformáció csatolási
paramétert, amik új spin gerjesztési és manipulációs módszert
jelentenek. Számításaim alapján a szilícium-karbid kristályok
minőségbeli javulásával a divakancia hiba dominánssá válhat
nanoskálájú mechanikai feszültség érzékelésben. A spektráli-
san stabil ponthibákra tett megállapításaim teret nyithatnak
számos vegyület félvezetőbeli kvantumemitter alkalmazására.
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